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? 1?
??
1.1 ????
????????????????????????????????????????????????
? (??????????:Protein-Protein Interaction (?? PPI))????????????PPI????
??????????????????????????????????????????PPI?????
??????????????????????? PPI???????????????????????
????????
? PPI?????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??????? [1][2]?
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????? [3][4]?
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1.2 ????
????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????Foldit??????????????
??????????????????????????????????????????Foldit?????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???? [5]?
???????Foldit????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????? (????
??????????)??????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????
1.3 ??????
?????? 1 ?????????????????? 2 ?????????????????????
??? 3??????????????? 4?????????????????????????????
?????????????? 5???????????????????????
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? 2?
????
2.1 Foldit
Foldit?????????????????Windows?Mac??? OS???????????????
???????????????????????????? [5]???????????????????
????????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????
??????? Fig.2.1??????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
Fig.2.1 Foldit??????????
Foldit?????????? Fig.2.2??????????Foldit??????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
6
???????????????????????????????????????
? Foldit ????? M-PMV ??????????????? X ??????????? 10 ?????
??????????????????????
Fig.2.2 Foldit??????
2.2 Udock
Udock?????????????????????? Guillaume?????????????????
?? [6]?Udock????????????? PDB?????????????????????????
???????????? PDB ?????????????????????? (SES) ????????
????????????????????????????? 3D??????????
Udock??????? Fig.2.3???????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????Udock?????????
?????????????????????????????????????????????????
??????? 8?????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????? 8???????
??? 5????????????????????????????????????????????
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Fig.2.3 Udock??????
2.3 Bioblox
Bioblox????????????????????????????????????????????
???? [7]?Bioblox??????? Fig.2.4????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????PC??
?????? 3D ???????????????????????????????????? 2D ??
????????????????????? VR??????????????????????????
?????????
Fig.2.4 Bioblox??????
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? 3?
????
3.1 ??
???????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????? Unity????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????
3.2 ???????
3.2.1 ??????????
??????????????? Unity??????????????????????????????
?????????? PDB????????????????????????????????????
????????????????????PDB ???????? Fig.3.1 ??????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????? Fig.3.2????????
????????????????????????????????????????????????
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Fig.3.1 PDB???????
Fig.3.2 ????????????
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3.2.2 ?????????????
?????????????PDB????????????????????????????????
????????????????????? UnityMol ??? Unity ????????????????
????????????????????UnityMol?Mark????????????????????
??????????? [8]?UnityMol???????????????????????????????
?????????? PDB???????????????????????????
? Unitymol ?? Lorensen ?????? Marching Cubes ??????????????????????
????????? PDB??????????????????????????? [9]?????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????
????????????????????????????????????????????Fig.3.3?
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????Fig.3.3??
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????
Fig.3.3 ??????????????
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3.2.3 ???????????
???????????????? Fig.3.4????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????
Fig.3.4 ?????????
3.2.4 ?????????
????????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????????????????????
???
???????
???????????????? Fig.3.4 ? 1©?????????????????????????
????????????????????????????????????????????????
Fig.3.5?????????????????????????????????????????Fig.3.5?
???????????????????????
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Fig.3.5 ????????
?????????????
????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????????????? Fig.3.4? 2©???????????????
??????????? Fig.3.6????????????????????????
Fig.3.6 ?????????????
???????
????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????? ID?????????
ID?????????????????????????Fig.3.4? 3©?????????????????
????????????????????????????? Fig.3.7??????????????? 5
?? ID???????????????? 5?? ID???????????????????
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Fig.3.7 ???????
3.2.5 ?????
????????????????????MEGADOCK?????????????????????
??????????????? [2]?MEGADOCK?????????????????????????
??????? PDB???????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????Fig.3.4? 4©???????????????????????????????????????
??????????????????? Unity??????????????
MEGADOCK
????????????????????????????? MEGADOCK ????????
MEGADOCK ????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????? [2]????????
?????????????????????????????????????????????????
????? PDB?????????????????????????????????
?????????????????????????????? 1.2A˚????????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????????????MEGADOCK???????????????????????
??????????????????????????????????????? 15◦ ????????
3600??????????????????????????????? 6◦ ??????????????
???? 54000??????????????????????????????????????????
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??????????????? Fig.3.8?????????????????
Fig.3.8 MEGADOCK?????????
MEGADOCK??????????????????????? (???????????????? 6◦
????????54000?)??????????????????????????MEGADOCK???
??????????????????????????????MEGADOCK????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????? MEGADOCK ?????????????????????????????
MEGADOCK ????????????????????????????? Pierce ?????????
??????? ZRANK[10]??????????? (?????????)?????????PPI???
?????????????????????????MEGADOCK?????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????MEGADOCK????
???????????????
?MEGADOCK?????????????????????????????????????????
????????????????????MEGADOCK4.0?????????????????????
??????????????????? 3?????????????? R?????? L?????rPSC
???????????????
RrPSC(l,m, n) =
{
# of R atoms within (3.6A˚ + R atom rυdW ) open space
−27 inside of the R (3.1)
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LrPSC(l,m, n) =

0 (solvent accessible surface layer of the L)
1 (solvent excluding surface layer of the L)
2 (core of the L)
0 (open space)
(3.2)
??? rυdW ??????????????????????????????????????????
???????????????????????????????? (ES)??????????????
??????????? i(l,m, n)?????? φi ????????????
φi =
∑
j
(
qi
ϵ(rij)rij
) (3.3)
ϵ(r) =

4 (r ≤ 6A˚)
38r − 224 (6A˚ < r < 8A˚)
80 (r ≥ 8A˚)
(3.4)
??? qi ????? j ????rij ? i? j ??????????ϵ(r)?????????????????
????????????? CHARMM19?????????????????????????????
????? q(l,m, n)??????????????????????????? (ES)?????????
???
RES(l,m, n) =
{
φ (entire voxel excluding core)
0 (core of the R)
(3.5)
LES = q(i,m, n) (3.6)
??????? (RDE)??????? Atomic Contact Energy(ACE)????????????????
????????????????????????
???????MEGADOCK4.0???????????????????????? S ????????
????
R(l,m, n) = RrPSC+RDE(l,m, n) + iRES(l,m, n)
= RrPSC(l,m, n) + ωDERRDE(l,m, n) + iRES(l,m, n)
(3.7)
L(l,m, n) = LrPSC(l,m, n) + iωESRES(l,m, n) (3.8)
S(α, β, γ) = R[
N∑
l=1
N∑
m=1
N∑
n=1
R(l,m, n)L(l + α,m+ β, n+ γ)] (3.9)
??????????????????? O(N6)??????????? (DFT:Discrete Fourier Trans-
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form)?????????? (IFT:Inverse Discrete Fourier Transform)?????
S(l,m, n) = R[IFT [DFT [R(l,m, n)]∗DFT [L(l,m, n)]]] (3.10)
???????????? (FFT:Fast Fourier Transform)??????? O(N3 logN)?????? [2]?
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? 4?
????
????????????????????????????????????????????????
????????????????????????
?????????????????????? RMSD ???????????RMSD ????????
?????????????????????????????????????????????? x??
??? n ??????RMSD ?? 4.1 ??????RMSD ?????????????????????
??RMSD???????????????????????????????????????????
????????????????????????? α??? RMSD????? IRMSD???????
???????IRMSD??????????????????????????????????????
?????IRMSD????????????????????????????????????????
RMSD?????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??? SIRMSD?????????
RMSD =
√∑
x2
n
(4.1)
4.1 ???????????????????????
4.1.1 ????
????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????
(1)???????????????????????????????????????????????
????????????????????
(2)???????????????????????????????????????????????
??MEGADOCK??????????
(3)(2)??????????????????????????????????????????????
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MEGADOCK????????????
(4)(2)?(3)?????????????????? RMSD????????
????????????????????????????????????????????? RMSD
?????????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????????????
??????????? IRMSD? 0.43?SIRMSD? 1.94??????????????????????
?????????????????
4.1.2 ???????
??????? Table.4.1????Table.4.1?? MEGADOCK??????????????????
????????????????????????????? RMSD????????????????
?????? Fig.4.1???????????????MEGADOCK?????????????????
????????????????MEGADOCK??????????????? RMSD???????
??????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????MEGADOCK??????????MEGADOCK????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????MEGADOCK???????????????????????????
????????????????????????????????????????????????
?????????????????????
Table 4.1 ????MEGADOCK?????????????????????? RMSD
19
Fig.4.1 ???????? (?)???????????????????????? (??)??????
????????????????????? (??)?MEGADOCK ???????????????
???????????????????? (??)
4.2 ???????????
????????????????????????????????????????????????
???????????? MEGADOCK ?????????????????????? 1 ??????
???????????????????????????? 4????????????? 15?????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????
????????? PC ????? IntelCorei7 2.6GHz?RAM 16GB?GPU NVIDIA GeForce 940M?
Unity??????? 2017.4.17?OS?Windows 10???????
4.2.1 ?????????????
???????????????????????????????????? Zlab ? Protein-Protein
Docking Benchmark 5.0?????? [11]?
??????????? PDBID??? IRMSD ? SIRMSD ???MEGADOCK ?????????
Table.4.2????MEGADOCK???????MEGADOCK? 54000???????????????
???????????? IRMSD?????????????????????????????????
???????????????????????? IRMSD?????? SIRMSD??????????
???????????????????????????????????????????????
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???? 1PPE ? MEGADOCK ????????????????????????????????
MEGADOCK ?????????????????????????????????????????
??????? MEGADOCK ???????????? RMSD ??????????????????
1R6Q?2HLE???????? IRMSD??????MEGADOCK?????????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????????????1IRA??????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??????????????????????????? 1IRA???????????????????
??????????????????????????????????????
Table 4.2 ???????? PDBID? IRMSD?SIRMSD????MEGADOCK?????????????
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4.2.2 ???????
??????????????????????MEGADOCK???????????????????
???? Table.4.3????????????????????????????????????????
? RMSD ?? MEGADOCK ??????????????????????????????? RMSD
? Table.4.4??????????? 1PPE?????MEGADOCK?????????????????
??????????????????MEGADOCK????????????????????????
??????? RMSD? Table.4.4????????
Table 4.3 ?????????????????????MEGADOCK??????????????
??????????
Table 4.4 ??????????????????????? RMSD?MEGADOCK ???????
???????????????????? RMSD?MEGADOCK????????????????
????????????????? RMSD
4.2.3 ????????????
Table.4.3???????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????? 15?????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????? 15???
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?????????????????????????????????????????????????
?????????????? 15?????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??
???????????????????MEGADOCK???????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????MEGADOCK?????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????
4.2.4 ??????????????? RMSD????
?????????????????????????????????????? RMSD??????
???Table.4.4??????? 1PPE????????MEGADOCK????????????????
??????????????????????????? RMSD?????????? RMSD?????
????????????????????????????????????????????? RMSD
??????????????MEGADOCK????????????????????????????
??1IRA????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
????????????????????????????????1R6Q? 2HLE????? Table.4.2
?????????????????????????????????????????????????
??????????????1IRA?????????????????????????
???????????????????????MEGADOCK???????????????????
???????????????????MEGADOCK???????????????????????
?????????????????????MEGADOCK?????????????????????
????????????MEGADOCK??????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????RMSD???MEGADOCK????????????????????????????
???MEGADOCK???????????????????????????????????????
????????????????????????????????
???? 1PPE?????????????????????? MEGADOCK????????????
???????????????????????? RMSD???MEGADOCK???????????
??????????????????????MEGADOCK????????????????????
???????????????????? MEGADOCK ?????????????????????
??????????????????????????? 3??MEGADOCK????????????
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MEGADOCK??????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????????????????RMSD???
???????MEGADOCK???????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????????
? MEGADOCK ?????????????????????????????????? Fig.4.2 ??
??Fig.4.2??????????????MEGADOCK??????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??????????????????????????????MEGADOCK????????????
????????????????????????????????????MEGADOCK??????
????????????????????????????????????MEGADOCK??????
???????????????????????????????????
Fig.4.2 ???? (?) ? MEGADOCK ????????????????????????? (?)?
???? (?)?????????
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? 5?
??
5.1 ???????
????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????MEGADOCK?????????????????????????????
??????MEGADOCK????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
???????????????????????????????????????????
5.2 ?????
???????????????????????????????????????????????
?????????????????????????????????????????????????
??????????????????.??????????????????????????????
?????????????????????????????????????????
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